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??, ????, ?????????????? Bloch?Wilson?????????????????




??????, ?????? 10????????? NiO??????????????????, ??
??????????????????????????????????????????????
??? [4]. ?????????????????????????????????????????
???? Mott ??? [5], ??????????????????????????????????
???.
Mott??? NiO?????????????????????????????? [6]. 1?? Ni2+
?????? 1???????????, ???????????, ????????????????
2?????????????. ????????????????????????????????
???. ??????????????????????????????????????????
????, ??????, ? Bloch????????????????????????. NiO????
???????????????????????, ??????. ???Mott??????????
???.















???. ??? ciσ ???? i ???? σ ????????????, niσ = c
†
iσciσ ???, μ ????
6 ? 1? ????
????????. ??? 1???????? tij ???????? tight-binding Hamiltonian???,
???? Fourier???????????, ??????? Bloch???????. ??? 2?????
??????????????????, Hubbard???? U ???. Hubbard??????????
???????????????????. ?????????????????? Coulomb????.




?????????, Mott???????????????????????. ???????? 1?
?? Hubbard??????, ????????????? Heisenberg??????? [9]. ?????
??????????????????????????, ???? Hubbard???????????
?. ?? 1980????????, ????????????????????????????????
????, Hubbard??????????????????? [10]. ????????????????
?, ???????????????????????????? Hubbard?????. ??????
?, ???????????????????????, ?????????????????????
???????.
Hubbard ??????????????????, ?????????????. Hubbard ???
?????????????? [7, 11], ??Mott????????????????????????
???????????. ???Mott??????????????????????, Gutzwiller?
?????????????? [12]. ???, ??????????????????????????,
????????????????????????????????? [13], ???? Bethe????
Hubbard????Mott??????????. ?????????????????????????
???.










?????????????????? [15, 16]. ????????????????????????
??, ????????????????????????????????????????????
????????????, ??????????????????????????????????
????????????? [17]. ???????? fermion??????, ????????????
???????????????????????????????. ???????????????
7???????????????, ??????????????????????????. ????












?? [19] , ???????? [20–22]????????. ?????????????????????
???????????????. ???????????????????????????????
????, ?????????? Hubbard??????????????. ????????????
????????? [23] ???????????????????*2. ???????????????
?????????????????????????????, ??????????????. ??





????????????????? Vector ﬁtting??????? [28]??????????????




???, ????????????????. ??? 2?????????????????????
???????????????, ???????????????????????????????






*2 ???????????????????????. ????? (?????) ????????????????????
?.
*3 ????? “??”??????? Green???????????.
*4 ?????????????????????????????.
8 ? 1? ????
????????????????.






?????????????, ???? Green????????????, ?????????????
?????????.
? 4??????????????????????? Hubbard????????. ???????
??????????????????????????????, ????????????????
????????????. ??????????? Kane?Mele????, ???????????
?????????????????????, ?????????????????????????




?????????????????????????????????? [31]. ??? Hubbard??
?????????????, ?? Hubbard???????????????, Kane?Mele????
???????????????????????????????. ???????????????
??????????, ????????????????????????????????????
?????????. ???????? Hubbard?????? decoupling?????????????
??????????????????, ???????????????, ????????????
??????. ??? decoupling???????????????????, ????????????








???? [32, 33] ?, 2000 ??????????????????????????????????
??, ?????????????????????????????????? [34–36] , ?????
???????????. ????????? Heisenberg????????????? [32, 33, 37–54],
*5 ??????Mott??????????, ?? “Mott”?????????????, ????????????????
??????????Mott?????? Slater??????.
9?????????, ??????????????????????. ??????????????
????????????????????, ??????????????. ??, ????????
????? Hubbard?????????????????? [55–69]. ?????? Hubbard????
???????? [55] ????, ???????????????????????????????








? 5???????????????, ?????????????????. ??????????










????, ??????????????? 2????, ?????????????????????
???.
2.1 ????????????
???? Potthoﬀ???????????????????? [23,70] ??????. ???????
??????, Luttinger?Ward???Green??????????????????? [71]????
??????????????????????. ???????? Green ????????????
??????? Luttinger-Ward?????????????????, ??????????????
????????????????????????????. ??????????????????
??? [24] ???????? [13, 72] ?????????.
2.1.1 Green??????????
????????????????????????? Green???, ??????????????
?????. ????????????????? |ψ0〉????????????????. ?????
??????????, ??????????????????????????????????. ?
??????? N ????????????? 4N ???????????????, ????????
???? N ???????????????. ????, ??? Green??
Gαβ(t, t
′) = −i 〈ψ0|T [cα(t)c†β(t′)]|ψ0〉 (2.1)
12 ? 2? ?????????????????????
?????????. ?? Green???, t > t′ (t < t′)???, ?? t′(t)?????????? c†β |ψ0〉
(?????? cα |ψ0〉) ??????, ?????? c†α |ψ0〉 (cβ |ψ0〉) ?????? t(t′) ??????
?????, 1????????????????. ???????? Hamiltonian?????????
?? Green?????? t − t′ ?????????, Fourier?????? 1????? ω ?????.
Green????????? Lehmann???????,
Gαβ(ω) = 〈ψ0|cα 1
ω1l− (Hˆ − E0)
c†β |ψ0〉+ 〈ψ0|c†β
1










????????Green?????????. hαβ ?????????? h ? Hermite???????,
?????? U ????? Λ???? h = UΛU † ????????????. ????? Λii = λi
???????????? uij ??????????????? di =
∑















λi ??????. ???????? (2.2)????????. ????









ω1l− (Hˆ − E0)
d†i |ψ0〉+ 〈ψ0|d†i
1




???. ??? λi < 0 ??? di |ψ0〉? Hamiltonian???? E0 − λi ????????? d†i |ψ0〉 = 0
???, λi > 0 ??? d
†

















????????????. ?????????????? Hamiltonian? Green??G0(ω)?, N ?
??????????? N ×N ???????????????????????, ????????
????. ??????????????????.
??, ????????????? Hamiltonian????????????????????????
???, Green??????????????. ?????????????? Green????????
2.1 ???????????? 13
? 1?????????, ???????????????????. ???? Green????G(ω)?
???
Σ(ω) = G−10 (ω)−G−1(ω) (2.7)
???????????????, ????????????. ???G−10 (ω)? Hamiltonian????
??? (2.6)????????, ?? Green?????. ?????????? Green????????





????? Luttinger-Ward ???? Legendre??????????? Potthoﬀ???????, ?
???? Potthoﬀ?????????????????????????????????.
Green ??? 1?????????????????????, ???????????? Green ?
?????????????. Luttinger ? Ward ????????????? Ω? Green?????
????
Ω[G] = Φ[G] + Tr ln(−G)− Tr (Σ[G]G) (2.8)
?????? [71]. ??? Φ[G] ? Luttinger-Ward ??????, ???????????????
?? [71], ??????? [73] ?????????. ??????????????????????
Green????????????????. Luttinger-Ward???????????????????
??????, Green??????????????????, ??????????????????
?. ??????????? (2.7)?? Green????????????????.
???????????? Ω[G] ? Legendre ?????????????????????. ??
??,
Ω[Σ] = F [Σ]− Tr ln (−G−10 +Σ) (2.9)
???. ??? F [Σ] = Φ[G] − Tr (ΣG)? Legendre????? Luttinger-Ward??????. ??







???????, ????????? Green????????????? (2.7)???????????.
????, ???????? Potthoﬀ??????????????????????????????
??.
?????? Potthoﬀ????????????? F [Σ]??????????, ?????????
????? Green ???????????????????, ??????????????. ???
14 ? 2? ?????????????????????
??????????. ??? Luttinger-Ward?????????????????????????
??, ??????????? Green?????????????, ????????????????
???. ????????????????????????? Hamiltonian Hˆ ′ ????, ?????
?????? Ω′ ?????? Green??G′0 ????????? Σ
′ ???????????????
F [Σ′]?
F [Σ′] = Ω′ +Tr ln(−G′−10 +Σ′) (2.11)
???. ???????????????????? Luttinger-Ward??????? Legendre???
????, ????????? Σ′ ????????? F [Σ′]???????????????????.
???
Ω[Σ′] = Ω′ +Tr ln(−G′−10 +Σ′)− Tr ln(−G−10 +Σ′) (2.12)
?????????? Σ′ ???? Potthoﬀ??????????. ????????????????
























??????????????. ?? (2.13)???, ???? Green?????????? Green??




????. ??????????????, ??????????????????????. ????
????????????????????????. ??????????????????????




????????? [24] ???. ????????? Mott ????????????, ??????
??????????????????????????????. ???????????????
???????????????, ????????????????? [74, 75] ??????????
2.2 ???????? 15






?????????????????????, ????????????????????. ?, ?
???? 2.1 ?????????????? Hubbard ??????. Hubbard ??????????
?????????????????, ?????????????????????????????
?. ???, ????????????????????????????????, ????????
hopping????????????????. N ???????????????? 4N ???????
??, ??? Hilbert???????????????. ???? N ? 8?? 12??????????
??.























(c†i↑ci↑ − c†i↓ci↓) (2.14)




?, ???????????????Weiss??????????????, Weiss?? 0??????
?????.
2.2.3 Potthoﬀ??????
??????? t′ ???????????????, ??????????? Ω′(t′)????????
Σ′(t′) , ??? Green?? G(t′), ?????????? Potthoﬀ??? Ω[Σ(t′)]?????????
??. Potthoﬀ ??? 2.12 ????????????????? Σ′ = G′−10 −G′ ????????
?, ?????? Green????????????????????????????????, ???
?????????? Fourier?????????????. ???????? Fourier???????
Green???? G0(k) = (ω1l − t(k))−1 ?????????????? Σ????????????,
??????????????. ???????? Potthoﬀ??????????
Ω[Σ′(t′)] = Ω′(t′) + Tr ln[−G′−10 + (G′−10 −G′−1)]− Tr ln[−G−10 (k) + (G′−10 −G′−1)]
= Ω′(t′)− Tr ln[−G′]− Tr ln[−G′−1 + t(k)− t′]
= Ω′(t′)− Tr ln[1l− V (k)G′] (2.15)
???????????. ??? V (k) = t(k)− t′ ???. ????????????????????
???????. ???????????????????????????????????????
?????????. ???? 2.2????????? C ???, R → ∞, η → 0??????????






















? 2.2 ????????? C. ??????????????.









































?????????. ? ω = 0 ????????????????????????. ????????




















?????????. ???G′(−ix) = G(ix)∗ ? V (−k) = V (k)∗ ????????, ?????? 2











ln ‖det(1l− V (k)G′(ix))‖ − Lμ− trt′ (2.20)
18 ? 2? ?????????????????????
???. ??? Potthoﬀ?????????????????????????. ??????????
????????? Gauss-Legendre??????, ????????????????????, ??
? 2???????????????????????????????????????. ?????
???????????? Potthoﬀ ???????????, Green ???????????????




?????????. ??????? hopping???????????????? Potthoﬀ?????
???, ???????????. ????, ? Newton?????????????????????
??????. ??, ???????????????? Potthoﬀ?????????????????
??. ???, ????????????, ??? half-ﬁlling???????????????????
????????????????????????????????. ????????? Potthoﬀ





???????????. ?? Potthoﬀ ??????????????????, ?????????
?, ???????????????????????????????????. ????? Potthoﬀ






??????, ??????????????????. ???????????????, ??????




?? Anderson?? [76] ?????. ????????????????????, ?????????
??????????????. ???????????? hopping??? 2.3???????????
2.3 ??????? 19
? 2.3 Hubbard ???????????????????? Anderson ??. ????????
hopping???????????, ?????????????? (???????)???????
??????????????????????????.
????, ?????????????????????????????. ???????? 1???
????????????????????????. ?????? Anderson????????. ??
? Anderson???











??????. ??? Nb ???????????. ??????? Anderson ??????????
?????????????????, ??? cσ ???????????????? εi ??????




????????????? Ψ = (c↑, c↓, a1↑, a1↓, a2↑, a2↓, · · · , aNb↑, aNb↓)T ?????, ???
Anderson?? (2.21)???????




−μ 0 θ1↑↑ θ1↑↓ · · · θNb↑↑ θNb↑↓



































20 ? 2? ?????????????????????










B11(ω + μ)1l−B12θ† = 1l (2.24)
B12(ω1l− ε)−B11θ = 0 (2.25)
???, ????????B11 = G′0 ?????
G′0 =
[























ω − εi θ
†
i (2.27)
?????. ????? ω → ∞???? 1/ω????? 1/ω???????, ???????????
????? Hermite??????????, Green????????????????????. ???
?????????????????, ??????? Green???????????????. ???






?????????? Green ?????????, ?????????????????????
Potthoﬀ ???????????????. ??????????????????????????
?, ??????????????????, ??????????????????? εi, ??????
?????????? θiσσ′ ??????????????????? Nb ????????. ????
??????????????????, Nb ????? 15????????, ???????????
???????????? 50?????? Potthoﬀ???????????????????????
????????????????????. ??? Potthoﬀ?????? (2.13)?????????











?????????????????????? Potthoﬀ???????????????. ??, ??













G¯−1(ω) = G′−10 (ω)−Σ′(ω)
= (ω + μ)1l− Γ(ω)−Σ′(ω) (2.30)
?????, ?????
Γ(ω) = (ω + μ)1l−Σ′(ω)− G¯−1(ω) (2.31)
?????????????????????. ? (2.31)?????????????????????
??????????????, ?????????????????????????. ??????
???????????????, ????? Anderson??? Green??????? (2.31)????
????????????????????????????, ???????????? Potthoﬀ??
?????????????????. ??, ??????????????????????????
?, ??? Anderson mixing [77] ??????????????. ?????, ???????????
? Potthoﬀ????????????????????????????.
















? 50????????, ????????????????????????. ??, ????????
????????????????????????????, ??????????????????
???????????????????, ???????????????????????????
?????? [78, 79]. ????????????????????????????????????
????????????. ???????????????, ??????????????????
??, Vector ﬁtting [28]?????.
22 ? 2? ?????????????????????
Vector ﬁtting ????????????????????????????????????
??????????????????????. ??????, ????????? fi ???∑
n an/(si − pn) = fi ???? pn ??? an ???, ??????????????? f(s) =∑
n an/(s − pn)??????????. ????????????????????????????
???, ???? “Vector” ﬁtting???????. ???????????????????????
?????????????????, ?????????????????????????????










??????? g(s) ????? an ? a′n ???????????????????. ???????
??????????????????, ?????????????????. ???? LAPACK
?????????????????. ????????????????????????, ??
???????????????????????. ?????????????? g(s) ??? 1
???, ??? a′n ≈ 0 ????? pn ????????????????????. ??????
????, f(s) = (
∑
n an/(s− pn)) /g(s) ?????????????????????????
?. ?????????, ??????????? pn ??????????????. ?????
(
∑
n an/(s− pn)) /g(s) ??? pn ????????, ?????? g(s) ?????????????
?. ?????????????????????????, ??????????????. ????
????????
Z = P − b · c (2.34)
??????????? [28]. ?? Z ???? λ??????????? g(λ) = 0????????.
??? P ? Pnn = pn ???????, b??????? 1????????, c? cn = a′n ?????
??????.
?????????????????, a′n ≈ 0?????????????????????????
?????? f(s) =
∑
n an/(s − pn) ?????????????. ?? Vector ﬁtting ??????
????????????? Levenberg-Marquadt???????????????????????
???, ????????????????????????. ??????? Γ(ω) ???? Vector
ﬁtting ???, ????? Hermite ????????
∑Nb
n An/(ω − pn) ??????, ?? An ?
Cholesky ?? An = θθ† ????????????????????????. ?????? Vector
ﬁtting????, ? pn ?????????, ?? An ???????????? 2 ???????. ?
? 2????????????, ?????????????????????. ??????????
???????????????????, ?? 2?????????? Nb ????????????
???????. ???, ?????????????????????????????????. ?





? 2.4 Vector ﬁtting????????????. ??????? 11?????? θnθ†n/(iω − pn)
???????????????. ????????????????????????.
2.3.4 ???????




















































24 ? 2? ?????????????????????
















Tr{−1l + [(ω + μ)1l−Σ(ω)]G(ω,k)}
= Tr{−1l + [(ω + μ)1l−Σ(ω)]G′(ω)}
































?????????????, ????????????????? 2?????. ??, ?????
??????????????????????????????????????????????.
????????????????????????????, ??????????????????







??????????????????????, ??? N ??? fermion ????????? 4N
? Hilbert??????, ?????????? Hamiltonian???????????????????
????????. ?????????????????, ????????????????????










?????????? N = 20???????? [81], ????????????????????, ?
??????????????????? N = 10????????.
?? 4N ??????????????????????????, ???????????????
????????????????????????, ????????????. ?????????
???????????????????, ????????? (quasi exact)???????????.
?????????????? Hilbert ?????????????, ???? N ?????????
????????????????, ????????????????. ??? 1?? Hubbard??











? [82]. ??? Anderson???????????? 1???????????????????, ??
????????????????????????. ??????????????????????
?????? 8 ??????????????*3, ???????? Lanczos ???? Gram-Schmidt
??????????????????????????????????????????.





??????????????, Hilbert??????? Hamiltonian????????, ?????
?? Lanczos???????????????????. ??????????????? Green??







?? Hamiltonian ????????????????????????. ?????????????
???????????? Hilbert?????, ??????????? Hamiltonian????????
?????????????.
??? Hilbert??????????????. ??????????????????, ?????
???????????????????????????. ?????? 1 ??????, ????
Hilbert??????, ?????????? Hilbert????????????????. ????? N
????????????
|σ1, σ2, · · ·σN 〉 ≡ |σ1〉 ⊗ |σ2〉 ⊗ · · · ⊗ |σN 〉 (3.1)
????????????????. ???????????????, ??? i ????????
Hilbert ?????? di ???????????????
∏
i di ???????????????. ?
??? Hilbert ??????????????????????????????????. ???
??? 1/2 ??????????? di = 2 ? |σi〉 = {|↑〉 , |↓〉} ???, ??????? di = 4 ?
|σi〉 = {|↑↓〉 ≡ c†↑c†↓ |0〉 , |↑〉 ≡ c†↑ |0〉 , |↓〉 ≡ c†↓ |0〉 , |0〉}???. ????????????? di = ∞?
?? boson????. ?????????????????? di ???????????.
Hilbert?????????, ????????????????????????????. ????
???????? Hilbert?????????????, ????????? Hilbert????????
?????????. ?????? 1/2????????????????? Sˆzi ??????????
???
Sˆz ≡
( 〈↑ |Sˆz| ↑〉 〈↑ |Sˆz| ↓〉










Sˆzi = 1l⊗ · · · ⊗ 1l︸ ︷︷ ︸
i−1
⊗Sˆz ⊗ 1l⊗ · · · ⊗ 1l︸ ︷︷ ︸
N−i
(3.3)
??????. ???? Hilbert ???????????????????????? Hilbert ???
?????????????. ??, fermi ??????????????????????????
????????. ??? 2 ???????????, ????????????, ?? up ????
down?????????????????????? Hilbert???????????????, ??
28 ? 3? ???????
? |↑↓, ↑↓〉 ≡ c†1↑c†1↓c†2↑c†2↓ |0〉??????????????????. ????








= |↑↓, ↑↓〉 , (3.4)
c†2↑ |↑, ↓〉 = c†2↑c†1↑c†2↓ |0〉
= −c†1↑c†2↑c†2↓ |0〉
= − |↑, ↑↓〉 (3.5)
???. ????????????? |↓〉??????????????, ?????????????
fermi????????????????????, ?????????????. ??????????
? fermion??????? Pˆ = (1 − 2nˆ↑)(1 − 2nˆ↓)?????????????????. ?????




〈↑↓ |Pˆ | ↑↓〉 0 0 0
0 〈↑ |Pˆ | ↑〉 0 0
0 0 〈↓ |Pˆ | ↓〉 0






1 0 0 0
0 −1 0 0
0 0 −1 0






iσ = Pˆ ⊗ · · · ⊗ Pˆ︸ ︷︷ ︸
i−1
⊗c(†)iσ ⊗ 1l⊗ · · · ⊗ 1l︸ ︷︷ ︸
N−i
(3.7)





〈↑↓ |c†↑| ↑↓〉 〈↑↓ |c†↑| ↑〉 〈↑↓ |c†↑| ↓〉 〈↑↓ |c†↑|0〉
〈↑ |c†↑| ↑↓〉 〈↓ |c†↑| ↑〉 〈↑ |c†↑| ↓〉 〈↑ |c†↑|0〉
〈↓ |c†↑| ↑↓〉 〈↓ |c†↑| ↑〉 〈↓ |c†↑| ↓〉 〈↓ |c†↑|0〉






0 0 1 0
0 0 0 1
0 0 0 0









0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 −1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 −1 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 −1 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 −1 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0




? 16×16???????????. c†2↑ |↑↓, ↓〉??????? (1, 3)????? c†2↑ |↑, ↓〉??????
? (5, 7)?????. ???????????????????????????????????. ?










??????????, ????????????, ??????????????????. ?????
?????????????????????????????. ??????????, ??????
???????????????? Hamiltonian????????????. ????, ???????
??????????????? Lanczos? [83]????????.
????????????????????????????, ?????????????????
??????????. ????????????H ?????, ???? v ???Hv ??????
????????????. Lanczos????????????????????????????. ?
???????????? v ?????, ?????????? span{v,Hv,H2v, · · · ,Hn−1v} ??
??, ????H ?????????????????????????????????????. ?
30 ? 3? ???????






1. ???????? v1 ????, k = 0,v0 = 0, β0 = 1, r0 = v1 ??????.
2. ???? rk ????:vk+1 = rk/βk.
3. k??????: k = k + 1.
4. ???????????:αk = v
†
kHvk.
5. ?????????, Gram-Schmidt???????: rk = Hvk − βk−1vk−1 − αkvk.
6. ?????????????: βk = ‖rk‖, 2???.












. . . αn−1 βn−1




????, ??H ? n× n? 3???????????. ?? 3????????????, ?????
? n???????????????. ????????????, ????????????????
?????????. ??????????????????? α = (α1, · · · , αn)????????, ?
??????????????
∑
i αivi ???. ??????????????H ?Hv ??????
???????????????. ??????H ????????????????, ???????
??????? Hamiltonian?????????????????????????????????
???. ????????????????????????????, ??????? Hamiltonian?
?????????????????????????????????????, ??? Intel???
Math Kernel Library????????????????????????????????????.
Lanczos??? 2??????????. ?? 1??? Gram-Schmidt?????????????
?????????. ?????????????????????????????????????.
????, ??????????? Gram-Schmidt????????, ???????????????
????????. ????????????????????, ???? Lanczos?????????
? vn ???????????????????????????????. ????????????
???????????, ???????????????????????. ???????????
???????????, ARPACK?????????????????.
??????? 1?????????? v1 ???????. Lanczos??????????????




???????????. ??, ????????????, ???? Green????????????
??.
3.2.3 Band Lanczos????? Green?????
Green??? Lehmann??????? (2.2)????, ?????????? 1?????????
??????????, ???? 1???????????????????????. ???????
????????, ???????????????????????. ?????? Lanczos ???
?? Krylov ????????, ????????????????????????. ????, ??
??????????????? Hamiltonian??????????????. ??? Lanczos???
?????????????????????????????, ????????????????,
??????????????????????????????. ???????????????.
????? c†α |ψ0〉(cα |ψ0〉) ???????? α ????????????????. ???????
Lehmann ?? (2.2) ??????????????????????? Lanczos ?????????.
???????????????? Lanczos?? Band Lanczos?????, p???????????
Krylov????????????? (2p+ 1)?????????. ?? (2p+ 1)??????????
??????????????? Lehmann????????????, Green???????????
???? [84]. ??????????????.
1. ?????? vˆ1, · · · , vˆp ????, k = 0??????.
2. k ??????: k = k + 1.
3. ???? vˆk ???????????????, ???: tk,k−p = ‖vˆk‖,vk = rk/tk,k−p
4. ?????????? vˆj ? vk ??????: tk,j−p = v
†
k · vˆ†j , vˆj = vˆj − tk,j−pvk ? j = k + 1
?? j = k + p− 1??????.
5. ??????????: vˆk+p = Hvk
6. 5???????? p??? Lanczos???????????: vˆk+p = vˆk+p− t∗kjvj ? j = k−p
?? j = k − 1??????????????.
7. 2???.
??????????, ti,j ? i? j ????????? Krylov?????????? Hamiltonian?
???????????. ?? Hermite???????????????????, Lehmann????
????????? Green??????????????. ??????? Green?????????,
Potthoﬀ??????????????.
????????????????? Green??? Potthoﬀ???????????????. ??
??????? Lanczos???????????, Potthoﬀ????????????????????
???. ?????????, ??????? [85]?????? 100????? Potthoﬀ??????
?????????. ?????????????????????? Lanczos????? 150???







??. ???????????????????, ?????????????. ??????????
???????, ????????? Anderson????????? Hamiltonian??????????
? Green??????????????*4.
3.3.1 ?????
????????????????????????????. ???? Hilbert?????? d??
? N ??????????????, ???????????????? d×N ??????????
????. ???????????????? σ = (σ1, σ2, · · · , σN ) ???????????????





2 · · ·MσNN (3.13)




ασ ? Ψσ1,(σ2,··· ,σN ) = ασ1,··· ,σN ? d × dN−1 ?????????????. ???????????
??









Aσ1a1αa1,(σ2,··· ,σN ) (3.14)
? 1× r1 ??Aσ1 ??????? αa1,(σ2,··· ,σN ) ??????. ??? r1 ???Ψσ1,(σ2,··· ,σN ) ???
???. ????????????? d2 × dN−2 ??Ψ(a1,σ2),(σ3,··· ,σN ) ????, ?????????





















a1,a2αa2,(σ3,··· ,σN ) (3.15)
???? r1 × r2 ??Aσ2 ??????. ??? r2 ???Ψ(a1,σ2),(σ3,··· ,σN ) ??????. ?????
???????, ?????Aσ ?????. ????????????? Aσiai−1,ai ?????????






ai,(ai−1,σi)U(ai−1,σi),a′i = δai,a′i ??∑
σi
Aσi†Aσi = 1l (3.16)
????. ?????????????? left-normalized?????.
????????????, ??? σ1 ??????, ??????? σN ???????????. ?
???????? Ψ(σ1,··· ,σN−1),σN = ασ1,··· ,σN ????, ?????Ψ = USV
† ????, V † ???




BσiBσi† = 1l (3.17)
?????????. ?????????????????? right-normalized???????.




ΨσN†N · · ·Ψσ1†1 Φσ11 · · ·ΦσNN (3.18)
???????????. ???????????????????????????????????
???????????????. ???????? Hilbert??????????, ? 3.1(a)????
1??????? 3???????????????????????. ?????????? 3.1??
?????????????????????????.
left-normalized??? right-normalized???????????????????????????





Aσ11 · · ·Aσii MBσi+1i+1 · · ·BσNN |σ〉 (3.19)
34 ? 3? ???????
?????? i???????????? left-normalized??, ??????? right-normalized??
????????. ???????????????????????.
???????????????? Schmidt???????????, ??????????????
?????. ?? Aσii ?????? ai−1 × ai, ?? Bσi+1i+1 ?????? ai × ai+1 ????????,



























Mai,a′i |ai〉A ⊗ |a′i〉B (3.20)
????. ??? σA ?????? i?????????????????? Hilbert??, σB ????
































??????? |ai〉A ??????????. ???????? |ai〉B ???????????????
???????, ????????????? Schmidt?????????????.
????????????? ri ? ri ≤ min(ri−1d,
∏
j>i rj) ????????, ?????????
?????? (1 × d), (d × d2), (d2 × d3), · · · , (dN2 , dN2 ), · · · , (d × 1) ???, ???????????







i ??????, ?? i???????????????????? i = r








???? r′ ????????????????. ????????? r ??????? Frobenious??
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?????














??????, ???????????? Frobenious???????????, ???????????





???????????????, ?? 2???? A? B????????????????????
????????? ρA = TrB(ρ)??? ρB = TrA(ρ)????
S(A) = −Tr(ρA ln ρA) (3.24)























sa |a〉A ⊗ |a〉B (3.26)
? Schmidt????????????, ?????????????????????????????
?????. ??? S(A) = S(B)???, ???????????????????????????
??????????????. ?????????????????, ??????????????
???????? 2???????????????????????????????? [86]. ???




???. ???????????? i ??????????????????????, ?????? i
???????????? A, ?????? B ?????? Schmidt???????, ??? B ???
36 ? 3? ???????
?????????????





















???????????. ???????? i?????????????? ai ?, ?????????
???????. ?????? ai ?????????????, ??????????????????
???????. ???????????????????????????, ???????????
????????????. ?????????????? 1?????, ????????? λn = 1ai
???. ??????













= ln ai (3.29)
????????????????????????. ??????????????????????
??????????????, ?????????????????, ??????????????
????????????. ????????????? ai ∼ expS(A)??????????????
??????????? S(A) ????????????????.
????????????? d???? N ??????????????????????????
?, ??????? ai ∼ exp(Nd−1)????????????. ???? 1????????????
??????????????????????, ?????????????????. ??, 2 ??
??????????????????????????????????????????, ????
??????????????????????????. ????????????????????





????????. ???????? 〈σ|Oˆ|σ′〉????????? 2????????????. ??
3.3 ????????? 37
??????????????, ????????????????. ???????????????
????????????. ??????M(σ1,σ′1),(σ2,··· ,σ′2,··· ) = 〈σ|Oˆ|σ′〉 ?????, ???????
??





























〈σ|Oˆ|σ′〉 = W σ1,σ′11 W σ2,σ
′
2







????????. ????????????????????? Anderson ??? Hamiltonian ??























↓Pˆ θi↑↑Pˆ a↑ + θi↑↓Pˆ a↓ θi↓↑Pˆ a↑ + θi↓↓Pˆ a↓ 1l
)
(3.32)




1l 0 0 0 0 0
0 Pˆ 0 0 0 0
0 0 Pˆ 0 0 0
0 0 0 Pˆ 0 0







































??????????. Wi ?????????????????? Anderson?? (2.21)?????.
????????????? “??”?????? Hilbert?????? 2?????, ???? 3.2(a)
???????? 4?????????. ?????????????????, ? 3.2(b)??????
???????????????????????????????. ???? |ψ〉?????? Oˆ ?
38 ? 3? ???????
(a) (b)






























· · ·WσN ,σ′NbN−1,1 )(M
σ′1
1,a1






































Nσ1 · · ·NσN |σ〉 (3.36)
???. ????????, ????????????Nσi ?????? ai−1bi−1 × aibi ??????
?????. ?????????????????, ????????????????????. ??
????, ????? |ψ〉? Hamiltonian? Hˆ ??????????? Hˆ |ψ〉 = E |ψ〉 ???????
??????????????????, ???? |ψ〉 ?????????????????????.
????????????????????????????, ?????????????????.
????????????????????????????????. ??????????? D
?????????????? |ψ〉???, ???????????????? D′ < D ???????
? |ψ˜〉????. ?????????? |ψ〉???????Mi ?????????? D′ ??????
???????? M˜i ????????????. ?????????????????????, ??
????
‖ |ψ〉 − |ψ˜〉 ‖2 = 〈ψ|ψ〉+ 〈ψ˜|ψ˜〉 − 〈ψ|ψ˜〉 − 〈ψ˜|ψ〉 (3.37)
????????, ???? D′ ????????????????????????????. ???
???? (3.37)????? M˜σi∗ai−1,ai ???????
∂
∂M˜σi∗ai−1,ai
(〈ψ˜|ψ˜〉 − 〈ψ˜|ψ〉) =
∑
σ




(M˜σ1∗ · · ·M˜σi−1∗)1,ai−1(M˜σi+1∗ · · ·M˜σN∗)1,aiMσ1 · · ·Mσi · · ·MσN
= 0 (3.38)
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???? M˜σiai−1,ai ???????. ??????? i????????? Hilbrt??????????
????. ???????????????????? i ???? right-normalized ?? Aσi , ???






















??????????, ???????? Hamiltonian????????????????. ????,
〈ψ|Hˆ|ψ〉??? 〈ψ|ψ〉 = 1???????? |ψ〉?????????????, ???????????
??. ???????????? Lagrange????? λ????, ????
E(|ψ〉) = 〈ψ|Hˆ|ψ〉 − λ(〈ψ|ψ〉 − 1) (3.40)
??????????????????. ??????????? Hˆ |ψ〉 − λ |ψ〉 = 0 ????????,
???? λ?????????????.
?????????????????????????????????, ????Mσi∗ai−1,ai ????
??????. ??????? (3.40)?? 2????????
∂
∂Mσi∗ai−1,ai
[λ(〈ψ|ψ〉 − 1)] = λ
∑
σ





[λ(〈ψ|ψ〉 − 1)] = λMσiai−1,ai (3.42)












40 ? 3? ???????




















σ1 · · ·Aσi−1)∗1,ai−1(Bσi+1 · · ·BσN )∗ai,1
× (Aσ′1 · · ·Aσ′i−1)1,a′i−1(Bσ
′

































































































































− λMσiai−1,ai = 0 (3.44)
????????????????????????. ????Hai−1,aiσia′i−1,a′iσ′i ?????????????
????????. ??????? Lagrange???? λ?????????????????, ???




????????? 1 ????????????, ??????? 2 ?????????????
??????. ????????????????? 2 ????????????????????
? [25, 26]. ???? 2????????????????????????????????????




1. ????????, ?? right-normalized???????. ?? R?????????????.
2. ?????? (3.44)?????????Mσiai−1,ai ????. ????????????????
left-normalized????, ?? L?????????. ??? i = 1?? N − 1??????.
3. ???????? i = N ????? i = 2????. ???, ????????????????
right-normalized???.
4. 2 ? 3 ??????????????. ?????????????????, ?? 〈ψ|Hˆ2|ψ〉 −
(〈ψ|Hˆ|ψ〉)2 ?????????????????????.
??????. ?????????? 1??????? 2????????????????, ????
???????????????.
3.3.4 ???????? Green?????
??????????????????????????? Green ????????, ??????
???? Lanczos ????????????????. ?????????????????????
???????, ??????????????. ????????? ‖ |ψ〉 − |ψ˜〉 ‖2 ????? 10−6?
? 10−8 ????????????. ?????????, ????????????????????
?. ?????????????????????????????????????????????
????. ?????? Lanczos????????, ????????????, ??? Lanczos???




?, ????? (ω − Hˆ +E0) |x〉 = c†α |ψ0〉???????????? Green????????????
??. ????????????????????, ????? ω ?????????????????
??????, ????????????????????????????, ??????????. ?
???????????????????????????????????????.
?????????????????????, ????????????????????????
??? Chebyshev?????? [88]???. ?????? Green??? Chebyshev??? Tn(Hˆ) ?
42 ? 3? ???????
??????????. ???
〈ψ0| cβ 1























????????. ?? a ? Chebyshev ?????? (Hˆ − E0)/a ????????? [−1, 1] ???







?????. ?????? Chebyshev???????? αn (ω/a)??????????, ??????
????.
????????, ?????????????, ?????????????????????. ??
??????? [78]???. ??????????????, ??????????????? Green?
?????. ?????????? Krylov????? [89]??????????. ??? Green???
Gαβ(τ) = −〈ψ0|Tτ [cα(τ)c†β ]|ψ0〉
= −θ(τ) 〈ψ0|eτHˆcαe−τHˆc†β |ψ0〉+ θ(−τ) 〈ψ0|c†βeτHˆcαe−τHˆ |ψ0〉
= −θ(τ) 〈ψ0|cαe−τ(Hˆ−E0)c†β |ψ0〉+ θ(−τ) 〈ψ0|c†βeτ(Hˆ−E0)cα|ψ0〉 (3.46)













iω − (Hˆ − E0)
c†β |ψ0〉+ 〈ψ0|c†β
1
iω + (Hˆ − E0)
cα|ψ0〉 (3.47)




????, ?? c†β |ψ0〉? c†β |ψ0〉 =
∑
i ui |Ei〉??????????????????









































????? Fourier????????. ?????????????????????, ???????


































n−j = 0 (3.53)
??????????????? [90]. ????????????????????, ????????
????????????, ??????????????????????????????????.








y0 y1 · · · yL−1










y1 y2 · · · yL




yN−L yN−L+1 · · · yN−1
⎞
⎟⎟⎟⎠ (3.55)
?????. ??? L???????????????????????, ??????????? L?





1 1 · · · 1












1 z1 · · · zL−11


























Y1 = Z1CZ2 (3.60)
Y2 = Z1CZ0Z2 (3.61)
?????????. ??????
Y2 − λY1 = Z1C (Z0 − λ1l)Z2 (3.62)
?????. ?????? (3.62)?????????????? Y2 − λY1 ? λ = zi ????????
?????. ???? zi ???? Y2 − λY1 ???????????????. ??????????
3.3 ????????? 45
?? Y2 − λY1 ?????????. ??? Y1 ? Moore-Penrose ????? Y +1 ????, ????
Y +1 Y2 ? Y
+







y0 y1 · · · yL




yN−L−1 yN−L · · · yN−1
⎞
⎟⎟⎟⎠ (3.63)
?????. ???????????????? Y1 ????, ?????????? Y2 ???????























?????????. ???? δ ????????????, ???????????????????
?????????????????????????????.
?????? zi ???????, ?? ci ???????????????????????????
??????. ?????????????????????????????, ??????????
??????????????. ???????????????, Levenberg-Marquadt??????


























???????, ????????????? Hubbard???????????? Mott?????
????????. Raghu???????????????????Mott??????? [31]???
? decoupling???????????, ?????????????, ????????Mott????
????????, ????????????????????????????????????. ?
????????????????????????, ???? Green???????????????
??, ??????????????????????Mott?????????????. ????, ?
???????????????????????????Mott?????????????????




??????????? 2005 ?? Kane ? Mele ????????, ????????????
????????????????, ???? Kane-Mele ??????, ????????????
48 ? 4? ????????????????????
?? [29, 30]. ?????????? up ???? down ??????????? Haldane ?? [92],
Landau??????? Hall???????, ???????????????. ??????????
????? TKNN? [93] *1 ?????, ???? TKNN?? 0 ????? Hall??????, ??
??? Z2 ???????? TKNN????????, ????????????????????. ?









??? [31]. ???????????????????????????????, ????????
Mott?????????????????????????. ?? [31]??????????????
? Kane-Mele??? Haldane?????????????????????????????????
?????? hopping?, ???????????????, ???????. ???????????
??????, ??????????????????????????, ?????? Mott????
???.
??????????????? Mott ??????????????????, ??? decoupling









???????? [95]. ????????? Haldane ???????????????Weiss ???,
Kane-Mele?????????????????Weiss????????????????.
?????, ?????????????, ??????????????????????????
????. ???????????? TKNN?? Z2 ??????????????, ????????
??? Hall????, ??????????????Mott???????????????. ????
????????????????, ??????????????????????????????
*1 Thouless-Kohmoto-Nightingale-Nijs ?. ?? Hall???????????????????.




















? 4.1 (a) ??????????????. ???? ai ???????????????????









?????????, ? 4.1 ?????????? 4 ??????? 6 ??????????????
?????? [96]. ?????? Hamiltonian?, half-ﬁlling???????????????
Hˆ ′ = −t
∑
〈ij〉σ















??????????. ??? 〈ij〉????????????. ??????????????????
?????? (θ, ε)??? i???????, ??????????????????????????














??????. ??? 〈〈ij〉〉????????????, νij ?????????? 4.1(b)??????
?????? +1, ??????? −1???.
50 ? 4? ????????????????????
????????????????. ?????? t??????????????. ???, ????
???????????????????? (θ, ε, λx)???. ??????????, ????????
?????????????? (μ = U/2). ??????????????????????, Potthoﬀ
???????? Newton?????????????.
4.1.3 ???????????????
???????????????????????, ?? Hall???? TKNN? [93], ??????




? [97]. ?????????????????? Green?????????, ????????????
?????. ??????????????????, ?????? Hamiltonian
Hˆtop(k) = −G−1(0,k) (4.4)
? “??”?? (????????)?????, ?????????????????????????
????????????????? [98].
?????????? Green????????????. ?????? Green??????????
?? Hamiltonian????, ????????????????????, ?????????????







?????????????????????. ???????????? TKNN ????????
[99]??????????, Z2 ?????????? [100]?????????????.
4.1.4 ?????????????????????
?????????????, Potthoﬀ??? Ω?Wiess???????? λx ??????????
??????????, ????????????. ????????? Potthoﬀ ?????????
???????????????, ??????????????????????????. ? 4.2?
U/t = 3.5?????????????????Weiss??????????? Potthoﬀ ??????
?????. ? 4.2????? Potthoﬀ?????????, λs/t = 0.2??????????????
??. ??????? Potthoﬀ??????????????????????????. ????, ?
???????????????????????????????????????????????
4.1 ???????????????????????Mott???? 51
? 4.2 ?????????????Weiss???????? λs ???? Potthoﬀ??? Ω(λs)?
???. Weiss??????? λs ???????????????????????????.
? 4.3 ??????????Weiss ???????? λa ???? Potthoﬀ ??? Ω(λa) ???
?. ??????????, Weiss??????? λa ?????????????????????
??????. ????? λa = 0.06t???????. ?? 0.03 ≤ λa/t < 0.06?????, ???
??????????????.
????.
??, ?? U/t = 3.5???????????????Weiss??????????? Potthoﬀ??
?????????? 4.3????, ??????????????????????. ???????














52 ? 4? ????????????????????
? 4.4 ??Weiss?????????????????Weiss???????????? Potthoﬀ




??????????????? hopping ??????????????????. ????????
?????, ??? Potthoﬀ??????????????????????????????????
?. ??Weiss????????? Potthoﬀ???????????????? 4.4???. ?????






????????? U/t = 3.5????????????????????????????, ???
???????????????. ?? [100]????, Z2 ????????Wannier????????
????? Brillouin?????????????????????????????*3, Brillouin??
??????????????????. ????, ?????????, ???????? Z2 ????
????????????. Brillouin?????????????????????, ????????
??????, ??????????. ????????????, ?????????????. ???
??????????????????????? Green????????????? Hamiltonian?
???, ????????????????? 4.5???. ???? φ = const.???????????




*4 ?????????????? TKNN????????, TKNN? C = 2 ??? Hall???????????.
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? 4.5 Wannier??????? Brillouin ???????????. ?? [100]????, ????
?? φ = const. ??????????, ??????????? Z2 ??????, ???????
??? Z2 ?????????????. ??????????????????????, ????
???? Z2 ??????. Wannier????????????, ?????????? bi ????































































ω − (Λ+Q†V (k)Q)Q
† (4.8)
????????, ?? k???? Green??????? Λ+Q†V (k)Q?????????????







54 ? 4? ????????????????????

















????????????????. ????, ????????? Hubbard???????????























??. ????????????????? t?????? 2??, ?????? t′ ?????? 1??
???????????, ???????? t′ ??????? t′ = 0??????? t′ = t?????
????????????????. ????????????? half-ﬁlled????????????
? t′/t  0.7???????, ???????????????????????. ?????????
????? half-ﬁlled Hubbard???????????, Heisenberg???????????????
??????????, Hubbard????????????????????????????????
???. ?????????????????????????, ?????????????????
*5 ?? [95]??????????????? van Hove ????????????????? [104].
56 ? 4? ????????????????????
??????, ????????????????. ????? Heisenberg?????????????
??????, ????????????????????????????????????????
????.
4.2.1 ????????????: Heisenberg??? Hubbard??
?????????????????????????????????, ?????????
?????, ??????????????????????????????????????
?, ???????????????????????????. ??? 2000 ?????????
?????????????????, κ-(BEDT-TTF)2Cu2(CN)3 [34], EtMe3Sb[Pd(dmit)2]2 [35],
κ-H3(Cat-EDT-TTF)2 [36] ???????????????????????????????. ?
??????????????????????????????????????????, ???
?????????????????????, 2????????????????????. ???
??????????? 1 ?????κ-(BEDT-TTF)2Cu2(CN)3 ? κ-H3(Cat-EDT-TTF)2 ????
EtMe3Sb[Pd(dmit)2]2 ????????????, ?????? half-ﬁlled ???????? Hubbard
??, ????????????????????? Heisenberg???????????????.
???????? Heisenberg?????????????????????????????, ??




120◦ ?????????????????????. ?? Ne´el??????????????????
?, t′/t  1??????????????????????????????????. ??????
???????????????????????????????.
??, Heisenberg?????????????????????, ????????????????
? Hubbard????????? [55–69] ?, ??????????????????????????
????????????, ?????????????????. ????????????????
?????????????????????, ?????????????????????????
?????????????. ??, ???????? Hubbard?????????????????





???, ??????????????????????? Hubbard????????. ?????
???Mott??????????, ??????????????????????????????
?????. ??????????????????????, ??????????????????
???, ????????????????????. ??, ????????????????????
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? 4.7 ???????????????????????. ?????????? −t ?, ????
?????? −t′ ?????.
????????????. ??? Hubbard???? U ??????????????????, ??
???????????????????????, ???????????????????????
??. ?? 1??????????????????. ?????????????????, ????
????????????????????????, 1???????????????????. ?
????????????????????, ?????????????????????.
























58 ? 4? ????????????????????
??????. ??? niσ = c˜
†




















i↓c˜i↑) cos(Q · ri + φ) + i
1
2
(c˜†i↑c˜i↓ − c˜†i↓c˜i↑) sin(Q · ri + φ)














i↓c˜i↑) sin(Q · ri + φ)− i
1
2
(c˜†i↑c˜i↓ − c˜†i↓c˜i↑) cos(Q · ri + φ)










??????. ????????????????????? 〈S˜xi 〉 = M, 〈S˜yi 〉 = 0, 〈S˜zi 〉 = 0 ????
????????? Q??????????????????. ?????? Q = (π, π)? Ne´el??
?, Q = (2π/3, 2π/3)? 120◦ ??????, ???? π??????????Q??????????
?????????????????. ?????????????????????????????
??????????Q??????????????????????.


















tij(νi − νj)c˜†iσ c˜jσ
〉
= 0 (4.15)


























?????????????????????? 4.8 ???. ???????????, Ne´el ???,
????????? 3????????. ????????????????? Q?Q = (q, q)???
?????????????????. ? 4.9?????????????? μ???????????
??????, ????????????????.
???????????????? t′ ?????????? 4.10 ???. t′ = 0 ???, ?? half-
ﬁlled????????. ???????????? ε(k)/t = −2 cos(kx) − 2 cos(ky)??? half-ﬁlled
???? Fermi?? ε(k) = 0??????. ???? Fermi? kx ± ky = ±π ???????????
Q = (π, π)?????????????????????????. ???????? Q = (π, π)??
?? Ne´el????????. Ne´el??? t′/t??????????????????????????
???????????. ??? t′/t = 0.7?????? 4.11??????????????????
q = π ????, t′ ?????????, ?? t′/t = 1? q = 2π/3? 120◦ ???????, q = π/2?
????????????. ??????? q ?????? E ??????????????????
60 ? 4? ????????????????????
? 4.9 ?????
∑
σ 〈nσ〉? t′/t = 0.9???????????? μ???. ??? U/t = 9.0?
?????????, ??? U/t = 8.0??????????. ??? μhalf ?
∑
σ 〈nσ〉 = 1 ???
???????? μ?????.
2/3
? 4.10 ??: 1???????????? E ? U/t = 10???????????? t′ ???. ?
?: ?? U ????M ????????????. ??: ???? q ????????????.
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? 4.11 1???????????? E(q, q)? U/t = 10, t′/t = 0.75??????????? q ?
??. ???????????, ??? q ???????????????????????????
????????????.
???, Ne´el ????????????????????????????????. Ne´el ?????
???????????????? U ?????????? t′/t = 0.71??????????. ???
?????????? [32, 33], ? 4.7 ? t ??????????????? Heisenberg ????? J ,
t′ ??????????????? Heisenberg????? J ′ ????, Ne´el-???????????
?? J ′/J = 0.5 ????. Hubbard ???????????? Heisenberg?????? J = 4t2/U ,
J ′ = 4t′2/U ??????????????, J ′/J = (t′/t)2 = 0.5????????????????
??, ???????????? t′/t = 1/
√
2 ≈ 0.707??????????????????????
????????. ?????, ??????????????????????????, ??????
???????????????????????????????????????. Hubbard??
?? U ????????????????????????. ??????????????????
??????????????????????, ???????????????????.
Hubbard???? U ??????, ?????????????????????????. ???
?????????????????????????????? 4.12 ???. 2 ?????????





2.3.3 ?????? Vector ﬁtting???? Anderson??????????????, ???????
??????????. ?????, ?????????????????? Σ(ω)?????????
62 ? 4? ????????????????????
? 4.12 ??: 1 ???????????? E ? t′/t = 0.9 ???? Hubbard ???? U ???.
















?????? [105]. ????, Σ(ω)−Σ∞ ???????????????????????, Vector
ﬁtting???, ?????????????????????????????.
????????????????????????????? 4.13 ??? (??????????
????? B???). Hubbard???? U ??????????????????????????
4.13(a) ???????. ????????????????????????????????, ??
??????????????????, Fermi?????????????????????. ???
?????????????????, ???????????? Fermi ??????????, ??
4.2 ??????????????????????????? 63
? 4.13 (a) t′/t = 1.0 ????????. ?????????, ????????, ???, 120◦ ?
?, 120◦ ?????. (b) U/t = 9.0 ????????. ?????????, ??? Ne´el ???,
Ne´el???, ???????????, ??????????????.
ω = ±U/2 ?????????????????????. ??????? U ???????????
???. ????? Hubbard?????? Hubbard????????????????????.
??, ? 4.13(b) ?????????? t′ ??????????????. ???? t′/t = 0 ????
????????????????, ??????????????????????????????.
???????, ??????????????, ?????????????, ???????????
?????????????. ??? U/t = 0 ???? van Hove ????????????????
??????????????????????????????.
?????, Vector ﬁtting ????????????? Hubbard ???????????????
?, van Hove ???????????????????????????????. ?????????
???, ????????????? 0?????????????????????????????.
64 ? 4? ????????????????????
? 4.14 ? 4.8???????????????????.
4.2.5 ?????????
????????????????????????????????, ?????????????
??????????. Hubbard???? U ??????????????????????, ???
????????????????????????????????????. ??????????
??????????????????????????????????, ????????????
???????????. ?????????????????? S = 1/2????????????
????????.
???????? t′ ???????, ?????????????, ???????????????
??? 2??????????. 1???????????????????????????????
???, ?????????????. ?? 1?????????????????, ????????
??. Hubbard?????????????????????????? Coulomb?????????
? Hubbard????, ?????????????????????????????. ????, ??




8t (t′/t < 1/2)
(2t′ + t)2/t′ (t′/t ≥ 1/2) (4.21)
?????????????. ??????? 4.8????, ???????W ???????????
?? 4.14???. ???????????, ????????????????????? t′/t = 1??
????????????. ????, ?????????????????????????????
?????????????. ?????, ??????????, ?????????????????
????????. ??????, ???????????????????????????????
?. ? 4.15? U/W ?????????????????? t′ ??????. ???????????
?????????????????.
4.2 ??????????????????????????? 65
? 4.15 Hubbard ????? U ?????W ???????????????????????
????????.
?? 2?????, ???????????????, ?????????????????????
????????????????????????????. ?????????????????,
???????????????????????. ????????????, ?????????
??????. ?????? [32, 33], Schiwinger ?????????????? [42], ???????
? [45] ?????????????????, Heisenberg ???????????????????








????????? t′/t > 1 ?????, ????????????????????????????









?????, Ne´el??? 120◦ ?????, ??????????????. ?????????????
????????????????, ????????????????????, ?????????
???????.
????????????????, Ne´el???, ????????? 3????????, ??-??
???????????, Ne´el-????????????????. Ne´el-?????????????
???????? t′/t = 0.7??????, ???? t′ ????????????Q? (π/2, π/2)??
?????. ???????????????????, ????????? Ne´el-??????????
????????? t′/t > 1???????????. ??????????????????????
????????????????. ??, ???????????????????????????




?? [63, 64], ????????????????????????????????????????
?. ????????????????????????, ????????????????????







??? 2???, ???????????????????????. ??????????, ???
???????????????????????. ?????????????????, ?????
???????????? Green????????????, ???????????????????








??????????????. ??? Vector ﬁtting ???, ???? 3?????????????
????????????????????, ??????????????????????????
??????????????????.
??? 3 ??????? Green ?????????????, ???????????, ?????
???. ??????????, ????????????????, ???????????????
????, ???????????????????????. ??????????????????
????? Green ????????????. ??????????, ??????????? Band
Lanczos ?????, ???????????????????????? Lanczos ????????




? 4 ??????? 2 ??????????????????, ????????????????
Mott?????????, ??????? Hubbard???????????. ???????????
















Ne´el??, ???????????, 120◦ ??????????????????????????, ?
???????????????????. ??????????????????????????
??????????????, ????????????????, ???????????????
































????????????, ????????????????? ??? ?????????????
?????. ?????????, ???????????. ???????????????????

























??????????? Nz ?????? Nz ????? 2????????????? 1??????





1 0 4 0 0
0 2 5 0 0
0 3 0 0 6
3 1 2 1 0




row = (1, 1, 2, 2, 3, 3, 4, 4, 4, 4, 5, 5) (A.2)
col = (1, 3, 2, 3, 2, 5, 1, 2, 3, 4, 3, 5) (A.3)




??????????????????????????? row ???????????, c-row ?
74 ?? A ????????
(c-row?? 1??) = 1, (c-row?? i+1??) = (c-row?? i??) + (i??????????) ??
?????????? (A.1)????
c-row = (1, 3, 5, 7, 11, 13) (A.5)
?????? 12???? +1??? 6????????????. ??????? row???? row?
??????
row[c-row[i] : c-row[i+ 1]] = i (A.6)
??????. ??? array[a : b]??? array? a???? b− 1???????. ?????????
???????????????????????. ???????????????????????
???. ????????????????????????????????????. ??????
??????????????????????????? (???????? +1)??????. ??
?????????????, ??? (?)??????????.







?????????????????????????????????? Green ??? Lehmann

























Σ∞ − μ1l θ1 θ2 · · · θn







. . . 0











?????????????????????. ??? U ? Λ??????????????????


































? Lehmann???????????. ??? ε(k)?????????????????, U ′ ? Λ′ ?
??????????????????. ?? Lehmann????, ?????












δ(ω − Λ′ii(k))Tr[θ′u′iku′†ikθ′†] (B.6)
??????. ??? u′ik ??? U
′
k ? i????.
?? (B.6) ???????????????, Chebyshev ????? [106] ???????????.
?????????? 4.13??????, ?????? 5000???? Chebyshev?????????
???????. ?????, Gibbs?????????, Jackson???????????.
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